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 最適化した構造と HOMO, LUMO エネルギーを図１に示した。フルオレンの環状四量体
（[C6H3(C[CH3]2)-C6H3]4）では HOMO の上昇と LUMO の低下により、[8]CPP よりもさらに HOMO-LUMO ギ
ャップが小さくなった。また、電子求引性の置換基であるフッ素や窒素を持つ誘導体 [(C6F4)8, (C5NH4)8]では、
軌道エネルギーの大きな低下が見られた。さらに、チューブ状化合物[(C10H4)8, (C14H4)8]では HOMO の上昇




















Figure 1. Structure and HOMO/LUMO energies of [8]CPP and its derivatives obtained by 
DFT calculations at the B3LYP/6-31G* level of theory. Structures of tubular compounds and 
energy values in parentheses were obtained at the B3LYP/3-21G* level of theory. 
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